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ABSTRACT 
 
 
 
 
 Composites are engineered materials that consist of two or more insoluble 
phases combined together; a continuous phase, known as the matrix, as well as 
interdispersed component known as the reinforcing phases.  If at least one of the 
constituent phases of a composite material is less than 100 nm in size, e.g. the 
reinforcing phase, this composite is commonly termed nanocomposite.  Among all 
the variety of different fillers that can be used as a nanocomposite’s reinforcing 
phase, carbon nanotubes (CNTs), have shown to be promising candidates for their 
very specific and remarkable mechanical and physical properties.  Carbon nanotube–
based nanocomposites, i.e. composite materials in which carbon nanotubes are used 
as the composite’s reinforcing phase, are therefore very much interesting for 
scientists and scholars, for the many outstanding applications that they can 
contribute to the world of science and industry.  This study uses a computational 
mechanics approach to numerically characterise the properties of single– and multi–
walled carbon nanotubes by simulating their molecular structure, by the finite 
element method, at the first stage.  Special emphasis is given to investigate the effect 
of some imperfections in the structure of both single– and multi–walled CNTs on 
their mechanical properties, namely perturbation, missing atoms and silicon doping 
in the structure of CNTs.  Later on, a unit cell of a composite material, consisting of 
a single CNT and its surrounding matrix is simulated and studied and finally, parallel 
CNTs, as reinforcement fibres in a macroscopic polymer matrix, are randomly 
distributed and modelled to obtain the mechanical properties of the structure and 
observe how random distribution of short fibres influences the properties of 
nanocomposites.  Based on the results of this research, any type of imperfection in 
the structure of carbon nanotubes and carbon nanotube-based nanocomposites leads 
to a Young's modulus value of less than 1TPa.  
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ABSTRAK 
 
 
 
 
 Komposit adalah bahan kejuruteraan yang terdiri daripada dua atau lebih 
fasatidak larut yang digabungkan bersama–sama; fasa sejajar, yang dikenali sebagai 
matriks, serta komponen tersebar–dalam yang dikenali sebagai fasa pengukuh. Jika 
sekurang–kurangnya satu fasa unsur bahan komposit adalah kurang daripada 100nm 
dalam saiz, contohnya bagi fasa pengukuh, komposit ini biasanya diistilahkan 
sebagai nanokomposit.Di kalangan semua pelbagai bahan pengisi yang berbeza yang 
boleh digunakan sebagai fasa pengukuh, nanotuib karbon (carbon nanotubes –
CNTs), telah menunjukkan kebolehannya untuk menjadi calon terbaik yang sangat 
khusus dan luar biasa dari sifat mekanikal dan fizikalnya. Nanokomposit berasaskan 
nanotiub karbon, iaitubahan komposit di mana nanotiub karbon digunakan sebagai 
fasa pengukuh komposit, adalah sangat menarik untuk digunakan oleh ahli–ahli sains 
dan cendekiawan, bagi banyak aplikasi yang boleh disumbangkan kepada dunia 
sains dan juga industri.Fokus utama kajian ini adalah untuk mencirikan sifat–sifat 
nanotiub karbon berdindingtunggal dan berdindingpelbagai dengan membuat 
simulasi struktur molekul mereka menggunakan kaedah unsurterhingga, pada 
peringkat pertama. Tumpuan khusus akan diberi untuk mengkaji 
kesanketidaksempurnaan dalam struktur kedua–dua CNTs berdinding tunggal dan 
berdindingpelbagai ke atassifat mekanikal mereka. Kemudian, sel unit bahan 
komposit yang terdiri daripada CNTtunggal dan matriks sekitarnya akan disimulasi 
dan dikaji dan akhirnya CNTs sebagai pengisi tetulang dalam matriks polimer 
makroskopik akan dimodelkan dan dikaji untuk mendapatkan sifat–sifat mekanik 
struktur.Berdasarkan keputusan kajian ini, apa-apa jenis ketidaksempurnaan dalam 
struktur nanotiub karbon dan nanokomposit berasakan karbon nanotiub akan 
mengakibatkan nilai modulus Young kurang daripada 1TPa.  
